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アニリンイオンでは？ ベンゼンイオン ４個より 
Miyazaki et al. (2003) 
フェノールイオン 
４個より 










































































































n = 1, 2  ２個 
n = 3  ３個 




















































































n = 3の安定構造は3I。 
2800–3500 cm–1の領域で強度の近い３本のバンドが存在するのは3Iのみ。 


























ΔE = 0 cm–1	
 ΔE = +52 cm–1	

ΔE = +417 cm–1	














































ΔE = 0 cm–1	
 ΔE = +313 cm–1	
































n = 4を境界として構造が変化 
 
n = 1–3　  鎖状構造 
n = 4 	
  鎖状・環状構造 








































































































[Aniline–(H2O)6] + 最適化構造 
5-member cyclic + 1	

n = 5以下では存在しなかった、プロトン移動した 
























n = 1–3　  鎖状構造 
n = 4 	
  鎖状・環状構造 
n = 5 	
  環状構造 
n ≥ 6  環状プロトン移動構造�
• 環状構造、プロトン移動構造が安定に存在するには、周囲の溶媒によるコ
ア構造の安定化が重要な役割を果たしている。�
